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Abstract. M r= 680.84, monoclinic, P21/n, a=  
15.712 (3), b =  7.263 (1), c =  12.619 (3)A, h'= 
91.85 (1) °, V=  1439.3 A 3 Z = 4, D~ = 3.141, O m 
= 3. 162 Mg m -3, 2(Mo K~t) = 0.7107 A, 11 = 
2.237mm -t, F(000)= 1308, room temperature, R 
= 0.042 for 3551 independent reflexions. The Co atoms 
are octahedrally surrounded by two water molecules 
and four O atoms, forming infinite linear chains parallel 
to the c axis with a period [Co(H20)2P4OI212 • C o ( 2 ) O  6 
shares the O(E31), O(E41), O(W2) face with Ag(2)O 6 
which is linked to Ag(1)O 6 by the corner O(E42). 
Co(1)O 6 is linked to Ag(1)O 6 by the edge O ( E l l ) -  
O(E21). Indeed, polyhedra of associated cations form 
another infinite chain parallel with the a axis: CoO6 
octahedra are at the intersection of these two per- 
pendicular infinite chains. 

Introduction. Les 6yclo-t&raphosphates correspondant 
la formule g+n6rale MtIM~P4Oi2.xH20 (M ti = Ni, Co 

et M I = monovalent) sont peu connus. On ne peut gubre 

0108-2701/89/030363-03503.00 

citer que: NiM~P4OI2.7H20 (M ~ = K , N H  4) (Jouini, 
Durif & Dabbabi, 1985) et MJtK2P4OI2.5H20 (M II 
= Ni, Co) (Jouini, Soua & Dabbabi, 1987). Dans la 
pr~sente ~tude nous d~crivons la structure cristalline des 
pentahydrates MllAg2P4Oi2.5H20 (M fE = Co, Ni). Des 
cristaux de CoAg2P40~2.5H20 sont obtenus par la 
m&hode des r~sines ~changeuses d'ions (Jouini & 
Durif, 1983). 

Partie exp/:rimentale. Prisme de section 0,18 × 0,20 × 
0,23 ram; appareillage Philips PW 1100; monochro- 
mateur: graphite; param&res cristallins obtenus avec 
25 r~flexions (10 < 0 < 12°); domaine des mesures: 3 
30 ° (0); type de balayage: oJ; domaine de balayage: 
(1,2 + 0,2tg0)°; vitesse de balayage 0,03 ° s t; r~flex- 
ions de r~f~rences: 611, 312 et 352, variation n~gli- 
geable; temps de mesure du fond contenu: 10 s; nombre 
de r~flexions mesur6es: 6779 ( h : - 2 8  .28, k : - 1 3  .13, 
h 0-',22); nombre de r~flexions ind~pendantes: 3551; 
R~, t = 0,039; correction de Lorentz-polarisation; 
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364 MnAg2P4012.5H20 (Mn = Co,Ni) 

aucune correction d'absorption. La structure a bt~ 
d&ermin+e par des m&hodes classiques" exploitation de 
la fonction tridimensionneUe de Patterson et syntheses 

Tableau 1. Coordonndes atomiques finales et 
coefficients d'agitation thermique B bq 

B~q = ~Z 1 ~.ja t. ajfl,2 

X y z Biq(/~ 2) 
Ag(1) 0,23041 (3) 0,04648 (9) 0,05960 (5) 2,51 (1) 
Ag(2) 0,33728 (3) 0,74504 (8) 0,89117 (4) 2,35 (1) 
Co(l) 0 0 0 0,97 (2) 
Co(2) 0 0 0,5 0,98 (2) 
P(1) 0,87516 (8) 0,2786 (2) 0,1283 (1) 0,93 (2) 
P(2) 0,94162 (8) 0,6423 (2) 0,8617 (1) 0,94 (2) 
P(3) 0,93921 (8) 0,6335 (2) 0,6296 (1) 0,93 (3) 
P(4) 0,87782 (2) 0,2862 (2) 0,3635 (1) 0,96 (2) 
0(£,23) 0,5707 (2) 0,2245 (6) 0,7564 (3) 1,21 (7) 
O(E31) 0,5776 (2) 0,2825 (6) 0,9500 (3) 1,25 (7) 
O(221) 0,5776 (3) 0,2965 (6) 0,5662 (3) 1,40 (7) 
O(E12) 0,6993 (2) 0,9017 (6) 0,3869 (3) 1,38 (7) 
O(E41) 0,6099 (2) 0,6254 (6) 0,0633 (3) 1,23 (7) 
O(222) 0,6031 (2) 0,9649 (6) 0,6268 (3) 1,28 (7) 
O(L12) 0,5417 (2) 0,9064 (5) 0,3694 (3) 1,08 (7) 
O(LI4) 0,8784 (2) 0,1966 (6) 0,2469 (3) 1,21 (7) 
O(E11) 0,6139 (2) 0,6185 (6) 0,4444 (3) 1,24 (7) 
O(234) 0,5397- (2) 0,9159 (5) 0,1324 (3) 1,14 (7) 
O(232) 0,6076 (2) 0,9579 (6) 0,8821 (3) 1,40 (7) 
O(E42) 0,6961 (2) 0,9100 (6) 0,1243 (3) 1,35 (7) 
O(WI) 0,0036 (3) 0,8453 (6) 0,1391 (3) 1,42 (7) 
O(W2) 0,4823 (3) 0,3567 (7) 0,1380 (4) 1.98 (9) 
O(W3) 0,7652 (3) 0,1278 (8) 0,5896 (4) 2,5 (1) 
O(W4) 0,6553 (3) 0,2474 (6) 0,3007 (4) 1,87 (8) 
O(W5) 0,2189 (4) 0,8168 (8) 0,1887 (5) 3,8 (1) 

de Fourier successives. Apr6s ~limination de 541 
r6flexions correspondant ~ F o > 3o(F), l'affinement 
bas6 sur F utilisant les facteurs thermiques anisotropes 
conduit /t R - 0 , 0 4 2 ;  w R = 0 , 0 4 7 ;  S =  1,03. Un 
sch6ma de pond6ration unitaire a +t6 utilis6; (Zl/O)max 
--0,00; ZlPmax -- 0,38 e/~-3. Les facteurs de diffusion 
atomique et valeurs de f '  et f "  sont ceux des atomes 
neutres (International Tables for X-ray Crystallog- 
raphy, 1974). 

x / n r , , . ~  • 7 o.,ois~ / \ / . 

oe 

Fig. 1. Project ion de l 'arrangement atomique de CoAg2P4OI2.SH20 
scion b. 

Tableau 2. Principales distances interatomiques (A) et angles des liaisons (o) dans un cycle P4012 et dans les 
polyddres de coordination du cobalt et de l'argent 

T&ra6dre P (1)0 4 
P(1) O(LI2) O(Ll4) O(Ell) O(E12) 
O(/.12) 1,601 (4) 2,483 (6) 2,546 (6) 2,479 (5) 
O(LI4) 101,'-F0]'~',--,--,--~ 1,609 (4) 2,486 (6) 2,535 (6) 
O(EI 1) 110,6 (2) 106,-i-0"~I--,T-,T~ 1,495 (4) 2.573 (6) 
O(El2) 107,0 (2) 110,2 (2) ~ 1,480 (4) 

P(l)--o 1,546 

T6tra6dre P(3)O 4 
P(3) O(L23) O(L34) O(E3 I) O(232) 
0(/.,23) 1,595 (4) 2,484 (5) 2,479 (5) 2,588 (6) 
O(L34) ~ 1,618 (4) 2,535 (5) 2,489 (5) 
O(E31) 106,7 (2) 109,-]-0"ff~ 1,495 (4) 2,558 (6) 
O(E32) 112,7 (2) 107,0 (2) ~ 1,477 (4) 

P(3)-O 1,546 

P(1)-P(2) 2,934 (2) 
P(I)---P(4) 2,967 (2) 
P(2)-P(3) 2,929 (2) 
P(3)--P(4) 2,932 (2) 

T6tra6dre P(2)O 4 
P(2) O(L12) O(L23) O(221) O(E22) 
O(L12) 1,612(4) 2,522(5) 2,540(6) 2,462(5) 
0(/.,23) ~ 1,612 (4) 2,463 (6) 2,558 (6) 
O(221) 110,4 (2) ~ 1,480 (4) 2,554 (6) 
O(222) 105,6 (2) 111,7 (2) ~ 1,477 (4) 

P(2)-O 1,538 

T6tra~dre P(4)O 4 
P(4) O(L14) O(L34) O(E41) O(242) 
O(LI4) 1,609 (4) 2,527 (5) 2,452 (5) 2,557 (6) 
O(L34) ~ 1,602 (4) 2,548 (6) 2,463 (5) 
O(E41) 104,2 (2) ~ 1,498 (4) 2,576 (6) 
O(242) 116,6(2) 106,0(2) 119,-Ti-ffff77777777"~ 1,481 (4) 

P(4)-O 1,548 

P(I)-P(2)-P(3) 91,59 (5) P(1)-O(LI2)-P(2) 131,9 (3) 
P(2)-P(I)--P(4) 88,38 (5) P(1)-O(LI4)-P(4) 134,4 (3) 
P(1)--P(4)-P(3) 90,87 (5) P(3)-O(L34)-P(4) 131,2 (3) 
P(2)--P(3)-P(4) 89,15 (5) P(2)-O(L23)-P(3) 131,9 (3) 

Octa/~dre Co(1)O 6 
2 x Co(I)--O(E21) 2,074 (4) 
2 x Co(1)---O(EI I) 2,126 (4) 
2 x Co(1)-O(WI) 2,083 (4) 

2 x O(E21)---O(E11) 2,866 (6) 
2 x O(E21)--O(W1) 2,872 (6) 
2 x O(EI 1)-O(WI) 2,886 (6) 

2 x O(E21)-Co(I)-O(EI 1) 94,0 (2) et 86,0 (2) 
2 x O(El 1)-Co(l)-O(Wl) 87,4 (2) et 92,6 (2) 
2 x O(EI l)-Co(l)-O(Wl) 93,4 (2) et 86,6 (2) 

Oeta6dre Co(2)O 6 
2 x Co(2)-O(E31) 2,104 (2) 
2 x Co(2)-O(241) 2,088 (4) 
2 x Co(2)-O(W2) 2,055 (5) 

2 x O(231)--O(E41) 2,907 (6) 
2 x O(23 I)-O(14"2) 2,895 (6) et 2,987 (6) 
2 x O(241)---O(W2) 2,972 (6) et 2,887 (6) 

2 x O(231)-Co(2)--O(E41) 92,2 (2) et 87,8 (2) 
2 x O(E31)-Co(2)-O(14,'2) 91,8 (2) et 88,2 (2) 
2 x O(E41)---Co(2)-O(W2) 9 i,7 (2)et 88,3 (2) 

Poly6dre Ag(1)O 6 
Ag(l)-O(E21) 2,661 (4) 
Ag(l)-O(Ell) 2,594 (4) 
Ag(I)--O(E32) 2,628 (4) 
Ag(l)-O(E42) 2,644 (4) 
Ag(1)--O(W3) 2,455 (6) 
Ag(l)-O(W5) 2,343 (6) 

Poly&ire Ag(2)O 6 
Ag(2)-O(E31) 2,382 (4) 
Ag(2)-O(El2) 2,415 (4) 
Ag(2)-O(E41) 2,868(4) 
Ag(2)-O(242) 2,566 (4) 
Ag(2)--O(W2) 2,963 (5) 
Ag(2)-O(W4) 2,428 (5) 
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La contribution des atomes d'hydrog~ne a +t~ 
n+glig+e pour les molecules d'eau. Les calculs sont / 
effectu+s sur ordinateur PDP 11-34 utilisant les 
programmes SDP (Enraf-Nonius, 1980). 

D i s c u s s i o n .  Une projection (010) de la structure est 
represent+e sur la Fig. 1. Les coordonn+es atomiques et 
les coefficients d'agitation thermiques isotropes sont 
donn~s dans le Tableau 1.* Les anions cycliques de la 
maille sont r+li+s entre eux par les atomes de cobalt. 
L'ensemble des octa~dres de coordination des atomes 
de cobalt et des groupements cycliques P40~2 forment 
un enchainement lin+aire infini parall+le ~ la direction c 
et de p+riode l'anion complexe ICo(H20)2P4OIz] 2 . Les 
atomes d'argent poss+dent dans cette structure la 
coordinence 6. Leurs poly+dres de coordination mettent 
en commun le sommet O(E42). Ag(1)O 6 partage en 
outre l'ar&e O(E11)--O(E21) avec l'octa+dre Co( 1)O6. 
alors que Ag(2)O 6 se lie ~. l'octa+dre Co(2)O 6 par la 
face O(E31)-O(E41)--O(W2). L'ensemble des cations 
associ+s d+finit un enchainement infini perpendiculaire 
la direction c (Fig. 2), tout en assurant la coh6sion entre 
les chaines pr+c+dentes. Les distances et angles des 
liaisons dans l'anion cyclique et les poly+dres de 
coordination des cations associ+s sont rassembl+s dans 
le Tableau 2. L'anion cyclique poss+de la pseudo- 

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope ont ~t6 d+pos6es au d6pSt d'archives de la 
British Library Document Supply Centre (Supplementary Pub- 
lication No. SUP 51486:22 pp.). On peut en obtenir des copies en 
s'adressant ~i: The Executive Secretary, International Union of 
Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 

H20(4) 

Fig. 2. Enchainement des poly+dres de coordination des cations 
associ+s. 

sym&rie m. Les pseudo-miroirs sont parall+les au plan 
abet placbs en z = ¼ et ~-. Les vibrations thermiques des 
atomes d'argents sont tr+s anisotropes, leurs ellipso'ides 
sont aplaties le long de la direction a de l'enchaine- 
ment. 
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The Structure of SrRuO 3 by Time-of-Flight Neutron Powder Diffraction 
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A b s t r a c t .  S r R u O  3, M r = 236.7, orthorhombic, Pbnm. 
At T = 3 0 0 K :  a = 5 . 5 6 7 0 ( 1 ) ,  b - 5 . 5 3 0 4 ( 1 ) ,  c =  
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7.8446 (2) •, V =  241.5 A ~, Z = 4, D x = 
6 . 5 1 0 g c m  -3. Final R I = 8 . 4 % ,  Rp=3-08%,  R,,p= 
3.23%, X 2 = 2.47. The structure has been refined from 
high-resolution time-of-flight neutron powder diffrac- 
tion data. It is a distorted, pseudo-cubic perovskite of 
the GdFeO 3 type. 
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